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Consistindo somente de cations e anions, os liquidos iénicos (LIs) podem cumprir
finalidades altamente especificas, com base no par cation-anion escolhido . Por isso,
existem inumeras configuragdes e aplicagdes para Lls, o que dificulta a verificagao
experimental do comportamento dos Lls em mistura com os diversos solventes
convencionais. Portanto, o estudo de potenciais aplicacbes para Lls se beneficia
imensamente de modelos preditivos adequados, permitindo uma exploragéo
sistematica e eficiente das suas possibilidades industriais. Dessa forma, os objetivos
desta pesquisa sao: aprimorar o banco de dados LVPP-sigma para LIs com intuito
de facilitar a busca por ions no software JCOSMO e sua aplicagdo em geral;
expandir a base de dados adicionando mais ions; desenvolver uma metodologia de
screening para analisar potenciais aplicagdes dos LIs. A metodologia consistiu de:
pesquisa bibliografica e busca nas plataformas digitais PubChem e IL Thermo para
coleta de dados sobre espécies de Lls; investigagcdo de inconsisténcias de
nomenclatura e representacdo molecular de ions previamente adicionados ao
JCOSMO; adicao de ions ao banco de dados; elaboragdo de um script em Python
para screening dos Lls. Como resultado, 24 ions tiveram sua estrutura molecular
corrigida ou foram renomeados. Além disso, 94 ions foram adicionados ao software,
gerando mais combinac¢des possiveis de LlIs para estudo. Atualmente, mais de 8800
Lls estao disponiveis no banco de dados do LVPP para predi¢cao de propriedades no
pacote JCOSMO. O script desenvolvido roda paralelamente ao JCOSMO, gerando
um mapa de cores interativo para analisar a interacdo de todas as combinagdes
possiveis de LI com um soluto de interesse. Estas interagcbes sao determinadas com
base em calculos de coeficiente de atividade em dilui¢ao infinita (IDAC) de acordo
com o modelo de tipo COSMO selecionado pelo usuario. Isso permite uma avaliagao
sistematica dos milhares de LIs como solventes e a sua selegcao para as mais
diversas aplicagdes.



